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纳米单晶铜磨料磨损的分子动力学研究

杜　华１，杨龙龙２，于紫舒２，吴冰洁１，张亚楠２，孙　琨２，方　亮２

（１．中国核动力研究设计院，核反应堆系统设计技术重点实验室，成都６１００１４；

２．西安交通大学 金属材料国家重点实验室，西安７１００４９）

摘　要：使用开源分子动力学模拟软件，建立了单晶铜三体磨料磨损的分子动力学模型，模拟不同水膜厚度和载荷下单晶铜三体

磨料磨损的过程，分析了在水膜厚度和载荷对单晶铜基体磨料磨损的磨损机制和磨损率。结果表明：无水膜时，磨料直接压入单

晶铜基体，随着载荷的增大，基体被磨损的铜原子大幅度增加。在一定载荷下，由于水膜具有优异的承载和润滑作用，随着水膜厚

度的增大，单晶铜基体磨损率减小。在一定水膜厚度下，随着载荷的增大，磨料压穿水膜与基体直接接触，且磨料与基体间的作用

力随载荷增大而增大，故基体的磨损率增大。
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　　纳米薄膜是微机电系统（Ｍｉｃｒｏｅｌｅｃｔｒｏｍｅｃｈａｎｉｃａｌ

ｓｙｓｔｅｍｓ，ＭＥＭＳ）纳米器件、超大规模集成电路的基

本构筑材料之一［１］。相比于宏观材料的摩擦磨损失

效形式，纳米薄膜材料的磨料磨损具有明显的尺度

效应［２３］，这也成为 ＭＥＭＳ器件革新进程中的重大

难点问题之一，也是纳米科学技术研究领域的热点

问题。磨料磨损是指物体表面与硬质颗粒或硬质凸

出物（包括硬金属）相互摩擦引起表面材料损失的现
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象，在该过程中磨料颗粒在材料表层甚至亚表层形

成犁沟和切削等不同的损伤［４５］。磨料磨损是工业

生产上最常见的一种材料接触损伤形式，亦是

ＭＥＭＳ摩擦磨损中最常见的磨损机制。磨料磨损

的影响因素很多，例如材料本身性质、服役条件、磨

料颗粒性能等［６８］。其中，服役条件是 ＭＥＭＳ磨料

磨损的重要因素。

近年来，随着纳米实验室技术和观测手段的迅

猛发展，ＭＥＭＳ中磨损研究取得了大幅进展。李晓

颖等［９］介绍了微机械电子系统的概念，分析了微机

电系统的摩擦磨损机理，结合近年的研究成果，根据

微机电与传统机械摩擦磨损的不同，总结出了微机

械电子系统摩擦磨损设计中的研究方向。冯辰

等［１０］针对 ＭＥＭＳ微观摩擦磨损研究所需要的实验

仪器ＳＴＭ、ＡＦＭ、ＦＦＭ 等探针类实验装置以及球

盘式、销盘式、针盘式和微轴承式摩擦副的微摩擦

磨损实验装置进行了概述，并根据ＭＥＭＳ技术的发

展现状，对微观摩擦磨损实验仪器的发展趋势进行

了展望。ＺＨＵ等
［１１］基于原子力显微镜（ＡＦＭ）的使

用金刚石工具对铜进行纳米切割的过程进行了 ＭＤ

模拟，研究了刀具几何形状、切削深度、切削速度和

整体温度的影响，发现刀具的几何形状对切削阻力

具有显着影响。ＬＩ等
［１２］研究了单晶铜在金刚石尖

端的纳米高速磨削下亚表层损伤和材料去除的机

理，发现磨损速度和切削深度的增加会引起单晶铜

的磨屑体积和表面温度增大，较低的磨削速度会产

生更多的固有堆垛层错，还发现变形机制的转变取

决于位错和变形孪生之间的竞争。

在宏观尺度下，科研工作者已经建立了较为系

统的研究方法和实验基础，能够通过力学性能测试

来研究影响材料摩擦磨损行为的因素，进而揭示其

作用机理。但是在纳米尺度下，由于研究对象的精

细化和小型化，导致宏观理论和研究方法可能不再

适用。单晶铜具有优良的导电性、导热性而作为

ＭＥＭＳ系统的重要组成部分。本文采用大规模分

子动力学模拟方法，就ＭＥＭＳ中纳米单晶铜在润湿

条件下的磨料磨损行为进行研究，期望能揭示摩擦

磨损行为和微观作用机理，弥补试验的不足，为

ＭＥＭＳ的发展应用提供参考。

１　理论模型

图１为含水膜单晶铜三体磨料磨损分子动力学

模型，由上单晶铜基体、磨料和下单晶铜基体三部分

组成。将单晶铜基体划分为牛顿层，恒温层和固定

层，牛顿层原子的运动遵循牛顿第二定律，用于研究

材料磨损机理和规律；恒温层通常采用 Ｎｏｓé

Ｈｏｏｖｅｒ热浴方法控制整个模型的温度恒定在

３００Ｋ，用于基体间原子的热传递；固定层是为了防

止模拟过程中模型的偏移以及减小边界作用，不参

与实际的计算过程。用ｔｅｒｓｏｆｆ势函数描述金刚石

磨料的相互作用［１３］；用ＥＡＭ 势来描述铜原子之间

的相互作用［１４］；用 Ｍｏｒｓｅ势来描述铜原子与碳原子

之间 相 互 作 用，其 势 能 参 数 犇０ ＝０．０８７ｅＶ，

α＝５１．４１ｎｍ，γ０＝０．２０５ｎｍ
［１５］；水分子采用ＴＩＰ４Ｐ

模型［１６］，用ＬｅｎＮａｒｄＪｏｎｅｓ势函数描述氧原子与铜

原子及碳原子之间相互作用［１７］，其具体势能参数如

表１所示。

图１　含水膜单晶铜三体磨料磨损分子动力学模型
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表１　犔犲狀犖犪狉犱犑狅狀犲狊势能参数
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Ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎａｔｏｍｐａｉｒ ε／（ｋＪ·ｍｏｌ－１） δ／ｎｍ

Ｏ—Ｏ ０．７７４９０ ０．３１５８９

Ｃ—Ｏ ０．４７８５０ ０．３２７５０

Ｃｕ—Ｏ ３．８ ０．２４６７０

本文中的 ＭＤ模拟在大规模分子动力学模拟

软件 ＬＡＭＭＰＳ中展开。速度积分采用 Ｖｅｌｏｃｉｔｙ

Ｖｅｒｌｅｔ算法
［１８］，时间步长采用１ｆｓ，狓和狕方向采用

周期性边界，在 ＮＶＴ系综下驰豫１００ｐｓ。模拟磨

损的过程是上、下单晶铜基体在狔方向上以一定的

载荷相对运动达到平衡之后，下基体沿狔正方向，

上基体沿狔 负方向滑动。模拟结果在 Ｏｖｉｔｏ软

件［１９］中实现可视化。

２　结果与分析

在三体磨料磨损过程中，磨料的驱动力是单晶

铜基体和磨料之间的相互作用，材料的磨损主要是

１５
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依靠磨料与基体之间的摩擦力里作用。因此进行了

在不同水膜厚度和外载荷下，三体接触摩擦磨损的

分子动力学模拟，进而讨论磨料磨损过程中单晶铜

基体的磨损机制和磨损率的规律。

２１　单晶铜的磨损机制

图２是载荷分别为４０和６０ｎＮ、基体滑动速

度２５ｍ／ｓ、滑动距离为２０ｎｍ条件下，无水膜磨

损过程构型。由图２（ｃ）和（ｄ）可知，在无水膜条

件下，磨料压入单晶铜基体然后发生滑动摩擦磨

损，会在单晶铜基体表面留下一道很明显的划

痕，在磨料与基体之间的铜原子在切向力作用下

被磨损，发生了多层原子的磨损，且外载荷越大

基体磨损的越严重，被磨损的原子越多。无水膜

条件下单晶铜基体磨料磨损的划痕两侧有较多

的磨损铜原子，磨料前方的磨损铜原子较少，材

料以犁沟的形式被磨损。

图２　无水膜材料磨损构型：（犪）载荷４０狀犖下单晶铜的纵截面；（犫）载荷６０狀犖下单晶铜的纵截面；（犮）载荷４０狀犖下单晶

铜的磨损表面；（犱）载荷６０狀犖下单晶铜的磨损表面（犲）载荷４０狀犖下磨损原子的形貌；（犳）载荷６０狀犖下磨损原子的形貌

犉犻犵２　犃犫狉犪狊犻狅狀犮狅狀犳犻犵狌狉犪狋犻狅狀狅犳犪狀犺狔犱狉狅狌狊犿犲犿犫狉犪狀犲犿犪狋犲狉犻犪犾狊：犔狅狀犵犻狋狌犱犻狀犪犾狊犲犮狋犻狅狀狅犳狊犻狀犵犾犲犮狉狔狊狋犪犾犮狅狆狆犲狉狌狀犱犲狉

（犪）４０狀犖犾狅犪犱；（犫）６０狀犖犾狅犪犱；犠犲犪狉狊狌狉犳犪犮犲狅犳狊犻狀犵犾犲犮狉狔狊狋犪犾犮狅狆狆犲狉狌狀犱犲狉（犮）４０狀犖犾狅犪犱；（犱）６０狀犖；犔狅犪犱犕狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅犳

狑狅狉狀犪狋狅犿狊（犲）狌狀犱犲狉４０狀犖犾狅犪犱；（犳）狌狀犱犲狉６０狀犖犾狅犪犱

　　表２是不同条件下水膜、磨料、单晶铜基体之间

的相互作用力。由表２可知，载荷为４０ｎＮ、水膜厚

度为０．５ｎｍ时，水膜与单晶铜基体之间的相互作

用力为３８．３８ｎＮ，水膜与磨料之间的相互作用力为

１３．４３ｎＮ，磨 料 与 基 体 之 间 的 相 互 作 用 力 为

１．８８ｎＮ。在这种条件下，磨料压入单晶铜基体，使

基体发生弹塑性变形。随着磨料与基体间的相对运

动，磨料与基体之间发生剪切作用。在剪切作用下，

单晶铜基体发生弹性变形和塑性变形。当作用于基

体表面的机械能足以破坏铜原子间的金属键后，铜

原子就会脱离基体表面，进而被磨损去除。水膜厚

度为 ０．５ｎｍ 不 变，载荷变 从 ４０ 变 为 ６０、８０、

１００ｎＮ，磨料与基体间的相互作用力则从１．８８变

为５．９３、２０．０３、３５．３３ｎＮ，即随着载荷的增加，磨料

与铜原子之间的粘附作用增强，因而磨损的原子数

目增多且划痕区域增大。
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表２　不同条件下水膜、磨料、单晶铜之间的相互作用力

犜犪犫犾犲２　犐狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀犳狅狉犮犲狊犫犲狋狑犲犲狀狑犪狋犲狉犳犻犾犿，犪犫狉犪狊犻狏犲犪狀犱狊犻狀犵犾犲犮狉狔狊狋犪犾犮狅狆狆犲狉狌狀犱犲狉犱犻犳犳犲狉犲狀狋犮狅狀犱犻狋犻狅狀狊

Ｗａｔｅｒｆｉｌｍ

ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ／ｎｍ

Ｅｘｔｅｒｎａｌ

ｌｏａｄ／ｎＮ

Ｆｏｒｃｅｂｅｔｗｅｅｎｗａｔｅｒｆｉｌｍ

ａｎｄｓｕｂｓｔｒａｔｅ／ｎＮ

Ｆｏｒｃｅｂｅｔｗｅｅｎｗａｔｅｒｆｉｌｍ

ａｎｄａｂｒａｓｉｖｅ／ｎＮ

Ｆｏｒｃｅｂｅｔｗｅｅｎａｂｒａｓｉｖｅ

ａｎｄｓｕｂｓｔｒａｔｅ／ｎＮ

０．３

４０ ２０．１８ １０．８９ ２．９７

６０ １１．８７ １３．６６ １０．０９

８０ １３．４４ １５．８７ ２４．０１

１００ １１．５３ １３．８２ ３９．５６

０．５

４０ ３８．３８ １３．４３ １．８８

６０ ３３．９７ ２０．０９ ５．９３

８０ ３０．１１ ２１．４１ ２０．０３

１００ ２５．６３ ２１．８２ ３５．３３

１

４０ ４６．２２ ２０．２３ ０．８５

６０ ４９．８５ ３１．８４ ２．５６

８０ ４３．７３ ４４．２４ ７．０７

１００ ３５．３２ ４１．０８ ２０．９６

　　图３是水膜厚度０．５ｎｍ 时，载荷为４０和

６０ｎＮ、基 体 滑 动 速 度 ２５ ｍ／ｓ、滑 动 距 离 为

２０ｎｍ，材料磨料磨损过程构型，图３中黄色的原

子为单晶铜表面以下原子，单晶铜表面及其以上

原子根据位移值着色。由图３可知，当载荷为

４０ｎＮ、水膜厚度为０．５ｎｍ时，磨料并未压穿水

膜与单晶铜基体直接接触，但是从单晶铜的纵截

面可以看出已经有铜原子被磨损。图４为水膜

厚度０．５ｎｍ时，载荷为４０和６０ｎＮ、基体滑动速

度２５ｍ／ｓ、滑动距离为２０ｎｍ，上基体内部瞬时

缺陷。由图４可见，当载荷为４０ｎＮ、水膜厚度为

０．５ｎｍ时，单晶铜基体在模拟过程中，基体内没

有出现非晶态和损伤层的出现，这一现象的发现

可为单晶铜在抛光过程中实现有序化的表面提

供理论支持。随着载荷的增加，当载荷为６０ｎＮ

时，磨料压穿水膜与单晶铜基体直接接触，基体

内部则会出现非晶态和损伤层。但是由于水膜

的影响，被磨损的铜原子呈散乱分布。

图３　含水膜材料磨料磨损构型图：（犪）载荷４０狀犖单晶铜的纵截面；（犫）载荷６０狀犖单晶铜的纵截面；（犮）载荷４０狀犖单晶铜

磨损表面；（犱）载荷６０狀犖单晶铜磨损表面；（犲）载荷４０狀犖磨损原子的形貌；（犳）载荷６０狀犖磨损原子的形貌

犉犻犵３　犃犫狉犪狊犻狏犲狑犲犪狉犮狅狀犳犻犵狌狉犪狋犻狅狀犱犻犪犵狉犪犿狅犳狑犪狋犲狉犮狅狀狋犪犻狀犻狀犵犿犲犿犫狉犪狀犲犿犪狋犲狉犻犪犾：犔狅狀犵犻狋狌犱犻狀犪犾狊犲犮狋犻狅狀狅犳狊犻狀犵犾犲犮狉狔狊狋犪犾犮狅狆狆犲狉（犪）４０狀犖

犾狅犪犱；（犫）６０狀犖犾狅犪犱；犛犻狀犵犾犲犮狉狔狊狋犪犾犮狅狆狆犲狉狑犲犪狉狊狌狉犳犪犮犲（犮）４０狀犖犾狅犪犱；（犱）６０狀犖犾狅犪犱；犠犲犪狉犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔（犲）４０狀犖犾狅犪犱；（犳）６０狀犖犾狅犪犱
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图４　上基体内部瞬时缺陷

犉犻犵４　犜狉犪狀狊犻犲狀狋犱犲犳犲犮狋狊犻狀狋犺犲狌狆狆犲狉狊狌犫狊狋狉犪狋犲

２２　单晶铜的磨损率

图５为不同载荷条件下，单晶铜原子的磨损数

目随水膜厚度变化的曲线。计算结果表明，在水膜

厚度一定的条件下，随着载荷的增加，材料的磨损率

大幅度增大。这是由于载荷越大，磨料压入基体的

深度越深，在磨料的作用下产生更多的脱离原位置

的单晶铜原子。随着磨料的运动，一部分铜原子发

生弹性回复，恢复到原来的位置；一部分铜原子脱离

基体表面，形成不定形原子，分散在磨痕两侧或者集

中在磨料前端。在载荷一定的条件下，无水膜的磨

损率远大于有水膜的磨损率，且随着水膜厚度的增

大，单晶铜的磨损率减小，水膜的存在减小了单晶铜

的磨损率。这是由于水膜具有良好的承载和润滑作

用，水膜的存在一方面承载了一部分压力，减少了单

晶铜基体和磨料之间的直接相互作用力，一定程度

图５　不同载荷下的原子磨损数水膜厚度曲线

犉犻犵５　犃狋狅犿犻犮犱犲犪犫狉犪狊犻狅狀狀狌犿犫犲狉狑犪狋犲狉犳犻犾犿狋犺犻犮犽狀犲狊狊

犮狌狉狏犲狊狌狀犱犲狉犱犻犳犳犲狉犲狀狋犾狅犪犱狊

上减小了磨料作用在单晶铜基体上的力。另一方面

水膜的润滑作用减小了单晶铜和磨料之间的摩擦系

数，使材料磨损铜原子数目减少。

３　结论

以纳米单晶铜材料为研究对象，采用大规模分

子动力学模拟和理论分析方法，研究了在不同水膜

厚度和载荷下，纳米单晶铜磨料磨损的磨损机制和

磨损率，得到以下结论：

１）在无水膜的条件下，单晶铜基体磨料磨损的

划痕两侧有较多的磨损铜原子，磨料前方的磨损铜

原子较少，材料以犁沟的形式被磨损。

２）相同条件水膜厚度下，随着载荷的增加，磨料

压入基体的深度增加，单晶铜基体被磨损的铜原子

数目增多，材料的磨损率增大。

３）相同载荷条件下，由于水膜良好的润滑作用，承

担了大部分的力，磨料对基体的相互作用力较小，单晶

铜被磨损的铜原子数目减少，材料的磨损率减小。
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